Journée SAXS en laboratoire

Une librairie ouverte de traitement et d’analyse
des données SAXS et USAXS

A. Thill, O. Taché, O. Spalla, D. Sen
Laboratoire Interdisciplinaire sur I'Organisation Nanomeétrique et

Supramoléculaire (LIONS)
http://www-drecam.cea.fr/scm/lions/
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Quelles motivations:

-Rendre cohérent et homogene les différents

logiciels du laboratoire

-Profiter de la remise a plat du systeme de contrble
commande

-Se mettre en cohérence avec la politique du laboratoire
d'avoir un langage commun pour les nouveaux
développements.

-Minimiser la perte d'information et les "réinventions".

Quels choix:

- Langage python (modules utilisés scipy, wx)
- Une librairie amenée a étre partagé dans le laboratoire et a
terme au dela (type logiciel libre)
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Contréle et Acquisition

Autres appareils,
manips
synchrotrons,

Traitement de données
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Journée SAXS en laboratoire

PYSAXS
LS guisaxs
- Calcul d'absorption
- Calcul de facteur de forme :
- Manipulation de données Interface graphique
- Mise a lI'échelle absolue
etc..

Utilisation en ligne de commande
Possibilité de scripts (automatisation...)
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LSabs.py Ouvre la librairie
7 pySAXS
@’J : thill@ncdﬂ...

Fichier Edition Affichage Terminal Onglets

thill@ncd033: ~fprogrammes/pySAXS2 i |thil@ned033: ~ |

thill@ncd@33:~% python
Python 2.5.1 (r251:54863, May 2 20807, 16:56:35
[GCC 4.1.2 (Ubuntu 4.1.2-Bubuntud)] on linu

Type "help", "copyright", "credits" or "license" for more information.

=>»> import pySAXS.LS5.LSabs as LSA

= 1
27 rhoso.997 Masse  molaire
==> L5A.getMasseFormula("H 2 0 1") #ﬂ"ﬂﬂﬂﬂ_,ﬂﬂﬂ~..-—--*’”"ﬂﬂ~ﬂ”ﬂ#ﬂ#”ﬂ*’> '

s de I'eau (g/mol)

=== musr=LSA.getMuFormula("H 2 0 1")

=== mu=musr*rho

=>>> print mu

9.80524737231

==> LSA.getElectronDensity("H 2 0 1",rho)
{3.3327829141502735e+23, 93984478179.03772)

= » Coefficient
“ < - massique
d'absorption

Densité électronique (cm™) et densité de

2
longueur de diffusion (cm?) (cm™/g)
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Validation avec base NIST
Ce:] http://physics.nist.gov/PhysRefData/XrayMassCoef/cover.html

Mesure de la transmission de l'eau
en fonction de l'épaisseur
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LSsca.py

= - . thill@ncdﬂBB:—- gamme de
Fichier Edition Affichage Terminal QOnglets Aide B 4

vecteur de
diffusion

thill@ncdo23: ~/programmes/pySAXS2/py... @ |thill@ncd033: ~

thill@ncd®33:~% python
Python 2.5.1 (r251:54863, May 2 2007, 16:56:35)
[GCC 4.1.2 (Ubumtwu 4.1.2-0ubuntud)] on linux2
Type "help", "copyright", "credits" or "license"
=== 1mport Gnuplot

e imoart nwSAYE 1S I Scro o | €5

for re information.

1

» Calculs de
facteurs de
thon 2.6 forme

thon 2.6
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QAplecatlons Raccourcis  Systeme &@o E’ Wl jeu 14 jun, 08:19

Ol  pySAXS - fhomefthill/manips/saxs/cl-1502072.chi |- | x|
File Edit Datatreatment Model Plot Tools Help

-Data set :

Gnupiot
BI Spheres poly-Gauss

[ ¢l-150207-1.chi
W ¢cl-150207-1.chi scaled
[ ¢l-150207-2.chi

trtmps/tmpnyl Twj' ——
Spheres poly-Gauss ——

Calcul des con

8.028 keV

click to select an &

DRG0
a0

9 6 ) e 3 B0 I 0 0 ey
0

Active Formula =H20 1
Eymboleg o Compound Mu_enjrho = 9.83475 (em2/g)
ame = Oxygen ;
Atomic number : 8 Density = 0.997 (gjem3z)
Atomic weight : 15.9994 Electronic density = 3.33278e+23 (1fcm3)
Mu_en/rho = 11.0723958086 Scattering length density = 9.39845e+10 (1/em2)

l Add "Remove“Remove Al] Thickness = (ern)

X¥-ray transmission = 3.75114e-01

A [thil@ncdo33:... || [ [emacs@ncd0... || o1 [pySAXS.odp ... || 18 [waterfig] @ [NIST: X-Ray M... || B [Terminal] O pysAxs - fh... O gplt E-E
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Développeurs extérieurs
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